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ВСТУП І ПОСТАНОВКА ЗАДАЧІ
В останні роки інтерес до непланарних, три-
вимірних (3D) та механічно напружених на-
півпровідникових наноструктур значно зріс
через унікальні фізичні властивості, що при-
таманні цим об’єктам і перспективність мож-
ливих застосувань. Істотним поштовхом у
розвитку фізики 3D наноструктур послужила
запропонована російськими ученими нова
технологія створення нанооб’єктів: нанотру-
бок, нанокілець, наноспіралей й інших більш
складних 3D об’єктів шляхом селективного
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В даній роботі методами функціоналу електронної густини та псевдопотенціалу із перших
принципів були отримані розподіли густини валентних електронів та електронні енергетичні
спектри для напружених гетероструктур CdTe/ZnTe та гетероструктур CdTe/ZnTe з квантовими
точками CdTe. Використовуючи авторське програмне забезпечення було виявлено, що механічне
напруження плівки CdTe суттєво впливає на перебудову розподілу валентних електронів у
плівці. Розподіл густини валентних електронів в гетеропереході отримує такий характер, котрий
дозволяє сказати, що він узагальнюється для всіх атомів напружених пластів CdТе, а не тільки
найближчої координаційної сфери. Показано, що дозволені енергетичні стани гетероструктури
CdTe/ZnTe з квантовими точками CdTe перегруповуються з утворенням максимуму біля рівня
Фермі.
Ключові слова: гетероструктура CdTe/ZnTe, квантові точки CdTe, розрахунки із перших прин-
ципів, електронна густина, електронні енергетичні спектри.
В данной работе методами функционала электронной плотности и псевдопотециала из первых
принципов были получены распределения плотности валентных электронов и электронные
энергетические спектры для напряженных гетеростуктур CdTe/ZnTe и гетероструктур CdTe/
ZnTe с квантовими точками CdTe. Используя авторское программное обеспечение, было об-
наружено, что механическое напряжение пленки CdTe существенно влияет на перестройку
распределения валентных электронов в пленке. Распределение плотности валентных
электронов в гетеропереходе получает такой характер, который позволяет сказать, что он обоб-
щается для всех атомов напряженных пластов CdТе, а не только ближайшей координационной
сферы. Показано, что разрешенные энергетические состояния гетероструктуры CdTe/ZnTe с
квантовыми точками CdTe перегруппировываются с образованием максимума около уровня
Ферми.
Ключевые слова: гетероструктура CdTe/ZnTe, квантовые точки CdTe, расчеты из первых
принципов, электронная плотность, электронные энергетические спектры.
In this work, we used ab-initio calculations in the framework of the electron density functional
theory and the pseudopotential have been obtained density distributions of valence electrons and the
electron energy specters for strained geterostructures CdTe/ZnTe and geterostructures CdTe/ZnTe
with quantum dots CdTe. Using author’s program code, it was found that the stress of the film CdTe
significantly impacts on the restructuring of the distribution of valence electrons in the film. The
density distribution of valence electrons in a geterostucture receives such a character that allows us
to say that it can be generalized for all the atoms strained CdTe layers, not just the nearest coordina-
tion sphere. It is shown that the allowed energy states of the geterostructure CdTe/ZnTe with quan-
tum dots CdTe rearrange to form a peak near the Fermi level.
Keywords: geterostructure CdTe/ZnTe, quantum dots CdTe, ab-initio calculations, electron density,
electron energy specters.
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розтягання, тоді як розподіл біля атому Zn в
нормальних умовах схожий на розподіл біля
атому Cd із шару, що перебуває в умовах стис-
нення.
На рис. 2 приводяться перетини просто-
рового розподілу густини валентних електро-
нів поблизу атомів Cd, взятих із різних атом-
них шарів. Так, на рис. 2а у верхніх рядках
знаходяться перетини плівки CdTe,  що скла-
дається із 6 моношарів, в котрій можна ви-
ділити пограничний із плівкою ZnTe шар та
внутрішній, в нижньому ряді приводиться пе-
ретин плівки CdTe, що складається всього із
2 моношарів, кожний із яких є пограничним
із плівкою ZnTe шаром. На рис. 2б знаходя-
ться перетини квантових точок CdTe, що
вбудовані в напруженому стані в матрицю
ZnTe, по різним атомним шарам, котрі скла-
дають квантову точку: по, так званому “бу-
                  в)                                   г)
Рис. 1. Перетини просторової густини валентних елек-
тронів у площині (100) в околиці атомів для плівок
гетеропереходів: a) – поблизу атома Cd ненапруженого
шару; б) – поблизу атома Cd напруженого шару; в) –
поблизу атома Zn ненапруженого шару; г) – поблизу
атома Zn розтягнутого шару.
Рис. 2а. Перетини просторової густини валентних
електронів у площинах (110) та (100) в околиці атомів
Cd для напружених (стиснутих) плівок CdTe гетеро-
переходів.
Рис. 2б. Перетини просторової густини валентних
електронів у площинах (110) та (100) в околиці атомів
Cd для шарів квантових точок  CdTe.
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Деталі просторового розподілу густини ва-
лентних електронів біля вершини квантової
точки приводяться на рис. 5. Видно, як кван-
това точка CdТе окреслюється областями
електронної густини інтенсивнішими за зага-
льним зарядом ніж області матриці ZnТе.
в)
Рис. 3. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів для двох інверсно розташованих плівок, що
моделюються атомним базисом варіанту № 3 та варі-
анту №4: а) – електронна густина, що відповідає від-
носному значенню (0.8 – 0.9) від максимального зна-
чення; б) – електронна густина, що відповідає віднос-
ному значенню (0.60.7); в) – електронна густина, що
відповідає відносному значенню (0.4 – 0.5). (Білі сфе-
ри позначають атоми Cd, сірі – Zn, сині – Te).
а)
б)
ферному”, що є суцільним моношаром CdTe,
і далі по наступним шарам, котрі представля-
ють собою пластини шарів CdТе в оточенні
ZnТе, що зменшуються за розмірами у на-
прямку вершини квантової точки.
Загальний вигляд плівок гетеропереходів
та квантових точок приводиться на рис. 3, із
якого можна встановити, що максимальна
електронна густина приходиться на механіч-
но напружені частини гетеропереходів та ква-
нтових точок.
Рис. 4. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів для ізозначення (0.5 – 0.6) та його перетини у
взаємно перпендикулярних площинах в околі атома
Cd радіусом 1.4 D для окремої плівки CdТе із 3 моно-
шарів.
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           в)                                       г)
           а)                                      б)
    д)                                     е)
Рис. 5. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів в околиці радіусом 2.8 D біля атому Cd із вер-
шини квантової точки: а) – електронна густина, що
відповідає відносному значенню (0.9 – 1.0) від макси-
мального значення; б) – електронна густина, що від-
повідає відносному значенню (0.8 – 0.9); в) – електрон-
на густина, що відповідає відносному значенню (0.7
– 0.8); г) – електронна густина, що відповідає віднос-
ному значенню (0.6 – 0.7); д) – електронна густина,
що відповідає відносному значенню (0.5 – 0.6);
е) – електронна густина, що відповідає відносному
значенню (0.4 – 0.5).
Рис. 7. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів, що відповідає відносному значенню (0.8 – 0.9)
від максимального, в околиці радіусом 1.4 D біля ато-
мів Cd (зліва) та Te (справа) із внутрішнього шару гете-
ропереходу варіанту № 3.
Рис. 9. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів, що відповідає відносному значенню (0.6 – 0.7)
від максимального, в околиці радіусом 1.4  D біля ато-
мів Cd (зліва) та Te (справа) із внутрішнього шару гете-
ропереходу варіанту № 3.
На рис. 6  – 10 приводяться просторові
розподіли густини валентних електронів для
різних ізозначень в околі атомів Cd та Те із
атомних шарів гетеропереходу варіанту № 3,
Рис. 6. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів, що відповідає відносному значенню (0.9 – 1.0)
від максимального, в околиці радіусом 1.4 D  біля ато-
мів Cd (зліва) та Te (справа) із внутрішнього шару гете-
ропереходу варіанту № 3.
огляд охоплює сфери радіусом 1.4 D. Для
виявлення їх особливостей на рис. 4 приво-
дяться електронні розподіли в поодинокій не-
напруженій плівці CdТе на три моношари.
Порівнюючи ці розподіли з розподілами в
гетеропереході, видно, що їх сотоподібний
характер біля атомів Cd переходить у непе-
рервний, що охоплює всю плівку, для гетеро-
переходу. Розподіл густини валентних елект-
Рис. 8. Просторовий розподіл густини валентних елек-
тронів, що відповідає відносному значенню (0.7 – 0.8)
від максимального, в околиці радіусом 1.4 D біля ато-
мів Cd (зліва) та Te (справа) із внутрішнього шару гете-
ропереходу варіанту № 3.
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